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1. は じ  め  に

本研究では,連 続体損傷力学に基づ く有限要素解析法に

よるマクロスケール解析,計 算不連続体力学モデルを用い

たメソカ学解析法によるメソスケール解析,経 験的原子間

ポテンシャルを用いた分子動力学法によるミクロスケール

解析 をひずみ ・変位によるインターフェースを介 して有機

的に結合 した,ズ ームイン方式のマルテスケール材料破壊

解析システムを開発 した.前 報 (その 1)で は,シ ステム

と解析法の概要を述べた。本報 (その2)で は,開 発シス

テムの動作確認を主目的に実施 した,脆 性固体および延性

固体に対する簡単な数値計算例を紹介する。

2.脆 性固体の解析

2.1 マ クロスケール解析

マクロスケール解析のモデルは,図 1に示すノッチ付 き

試験片
1)で

あ り,総 節点数は 10875,総 要素数は8324で

ある。YZ面 に一様せん断開口荷重を受ける。対称性から

1/4モ デルを用いている。セラミックスなどに代表される

脆性固体を想定 し,以 下のような材料定数を仮定 した
1).

ヤング率 :鳥 =372 Gpa,ポ アソン比 :γ″
=0.23,損 傷

発生限界ひずみ :り =2.46× 105,損 傷パラメータ :s=

0.2 MPa,s=0。 85。図2に 変形図および相当塑性ひずみの

分布を示す。変形量は 10倍 に拡大 して表示 している.図

3に ノッチ部の損傷分布を示す。損傷はノッチ底部近傍に

集中化 している。

2.2 メ ソスケール解析

マクロスケール解析の結果を受けて,損 傷が最 も進展 し

ている部位であるノッチ底部のタト表面の着 目点 (マクロス
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ケール解析における要素番号5370の積分点番号5)に つ

いて,メ ソスケール解析を行った。解析対象とする着目点

の近傍モデルとして,図 4(a)に 示すような3375要素よ

り成る立方体状 (辺長 1)の メソスケール解析モデルを用
いた。隣接結晶粒は図4(b)に 示すように6種類のばね

により結合されている。マクロスケール解析から得られた

ひずみ履歴をマクロ ・メソインタフェースにより変形量に

変換 し,メ ソスケール解析モデルの境界条件 (強制変位)
として付与し解析を行った.

メソスケール解析モデルにおけるばね定数などの入カデ
ータは,試 計算により決定した。すなわち,マ クロヤング

率およびポアソン比がマクロスケールモデルの物性値と一

致するように,ま たマイクロクラックが発生するマイクロ

クラッキング限界相対変位δcは,マ クロひずみが損傷限

界ひずみに達する時点における結晶粒間の最大相対変位の

値となるように,以 下のように決定した。垂直ばね定数 :

礼=1・0,せ ん断ばね定数 :毎 =0・133,入カヤング率 :

Lθ″=655.6 GPa,マイクロクラッキング限界相対変位 :

ら=0.45× 10~5.図5にボロノイ多角形の中心点である母

点のうち,母 点3(0.7,0.2,0.5)を通るχ軸と垂直なスラ

イス面のマイクロクラック分布を示す。多数のマイクロク

ラックがランダムに分布しており,マ クロスケール解析の

結果を裏付けるように,局 部的に損傷がかなり進んでいる

ことがわかる。

2.3 ミ クロスケール解析

メソスケール解析から得られた着 目点のひずみデータを

規定変位として立方体状の格子モデルの六面に与え, ミク

ロスケール解析を行った。用いたひずみ入力は (ε″,ら,ε之,

Lz,γ4‐x,γ〃)= (_0.55× 10・, _0.13×104, 0.14×104,
0.14×lr,0.14×10~2,_0.17×lC1 3)でぁる。解析対象
格子は一辺が1～10■m程度 (原子数数百～一万個程度)
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Fig. 1 Finite element model for a
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Fig. 2 Deformation and equivalent
strain

Fig. 3 Damage distribution near
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Fig. 6 Molecular dynamics model

Fig. 7 Potential curves Fig.8 DefoFmatiOn of fcc with initial defects
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Fig. I Finite element model for a
stiffened plate under 4-point bending
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であ り,単 純格子 (sc),体心立方格子 (bcc),面心立方

格子 (fcc)お よび欠陥を含む面心立方格子の4種 類を選

択できる:結 晶格子は,最 近接原子がポテンシャルの平衡

点に位置するように配置する。格子模式図を図6に示す。

脆性固体を想定し,原 子間ポテンシャルとしてSi―o間 の

MOrse型ポテンシャルを用いて,欠 陥を含む面心格子 (fcc)

に対する計算を行った。用いるポテンシャルによる解の相

違を見るため,Fcに 対するMorse型 ポテンシャル (実験値

と照合された値)力を想定 した計算 も同時に実施 した。両

者のポテンシャル曲線を図 7に 示す。なお,カ ットオフ距

離は単位格子長さの2.5倍,温 度は500°Kと 仮定した。

図8(a)に 結晶のz軸方向中央部,x軸 方向左半分に欠

陥を含むfcc格子を示す。原子数は347イ回である。この格

子に対 して原子を自由状態 として平衡計算を行うと,図 8

(b)の ように転位 と似た様相を示す。図8(c)と 図8(d)

は,規 定変位を与えたときの格子変形に関する計算結果で

ある.原 子間ポテンシャルを変えても,原 子の変位に大き

な相違は見られない。

3.延 性固体の解析

3.1 マ クロスケール解析

延性固体に対する数値例 として,ス テイフナ付 き平板の

4点 曲げ解析
のを行った。問題の対称性により図9に 示す

ような 1/4モデルを用いた。仮定 した材料定数は以下のと

お りであるめ.ヤ ング率 :E″=178.4 GPa,ポ アソン比 :

γ“
=0.3,降 伏応力 :ら =223.4 MPa,粘 塑性パラメータ :

κ=181 MPa,Ⅳ =30,た =90 Mpa,等 方硬化パ ラメータ :

9=650 MPa,22=140 MPa,b=37,損 傷パラメータ :S=

0.2 MPa,s=0.85,ゥ =10~10。図 10に相当塑性ひずみの分

布を示す。図 11に損傷量の分布を示す。相当塑性ひずみお

よび損傷量が溶接ビー ド部に集中していることがわかる。

3.2 メ ソスケール解析

マクロスケール解析における溶接ビー ド部の着目点を対

象 としたメソスケール解析 には図 12(a)に 示す 3375要

素の立方体状多結晶体モデル (辺長 1)を 用いた。図 12

(b)の メソカ学モデルにおいて,以 下の材料定数を用い

る。垂直ばね定数 :たη
=1.0,せ ん断ばね定数 :たs=

0.0095,入カヤング率 :几 ′"=442.5 GPa,降 伏後ヤング

率 :らねJε
=0・01.島 ′∫。。単軸引張 りによる荷重 ・変位関係

を図 13に示す。弾塑性的挙動を示 していることがわかる。

マクロスケール解析のひずみ履歴を変位に変換 し強制変位

境界条件 として入力 した。図 14で はメソスケール解析に

よる損傷の進展を示す。応力の増加に伴い,メ ソスケール

モデルにおける損傷量が最初は緩やかに続いて急激に進展

していく様子が見られる.

3.3 ミ クロスケール解析

メソスケール解析から得られたひずみデータを規定変位

として立方体状の格子モデルの六面に与え,ミ クロスケー

ル解析 を行った。用いたひずみ入力を以下に示す。(εχ,εy'

εz,γx,γτy'γ響)= (0.33X10ず ,_0.69× 10・,-0.13× 103,

0.49×10・,-0。10× 103,0.46× 104)。完全格子に対する

計算 と,欠 陥を含む面心格子 (fcc)に対する計算 を行っ

た。完全格子に対 しては,Fe原 子のMorse型 ポテンシャル

(実験値 と照合された値)を 用いたの.欠 陥を含む面心格子

(fcc)については,用 いるポテンシャルによる解の相違を

見るため,Feと Si ö間 を想定した計算を行った。なおカッ

トオフ半径は単位格子長さの2.5倍,温 度は500°Kと した。

図 15に結晶の変形の様子を示す。bccと fccの完全格子

を仮定 した結果であり,Feの ポテンシャルを用いている。

原子数はbccでは 1729個,fccで は 3430個 である。ひず

み量が小さいために変位を強調 して表示 している。立方体

の六面にメソスケール解析から得られる規定変位を与えて

いるので,bccと fccの変形後の様子は同様 となる。

図 16に欠陥を含む格子を変形させた結果を示す。Feの

場合に比べてSi-0間のポテンシャルを用いた方が欠陥付

近において配列の乱れが大きい。これはFcの 方が大 きな

変形を起こしても格子の乱れが小さい,す なわち延性的で

あることを意味する。このように惧l面に規定変位を与えて

も内部に欠陥などを有する場合,原 子の動きは用いるポテ

ンシャルに大きく影響されることがわかる。

4.ま  と  め

(その 1)で概要を説明した,ズ
ームイン方式のマルチス

ケール材料破壊解析システムを脆性固体および延性団体の

破壊解析に適用 した。

本マルチスケール解析システムに関わる今後の課題 とし

て,各 スケールにおける解析モデルの機能強化,ス ケール

間の連携強化などを上げることができる。これらの改善に

より,本 マルチスケール解析システムの有用性が一層向上

するものと期待される。

(2001年6月 19日受理)
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